





















properties. A Diosna  high  shear mixer  is modelled with micro  crystalline  cellulose  powder  as  the 
granulation material. The analysis of  the  flow  field solution and compartmentalization allows  for a 
resolution of  the  stress and  collision peak at  the  impeller blades. Different  compartmentalizations 
were done showing the importance of resolving the impeller region, both for only aggregating systems 
and systems with breakage. An investigation on the time evolution of the flow field depending on the 
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for  different  types  of  granulators  and  how  it  can  be  coupled  to  the mixing  behavior  and  impact 
velocities of the individual granules. A tool that could solve flow properties for vessels of all types and 
sizes and  relate  it  to  the evolution of particle properties would be of great value  for  scale up and 
process control.  
Population  balance  modeling  is  the  main  modeling  tool  for  following  the  evolution  of  particle 
properties  in a granulation process. The models are often based on the assumption of a well‐mixed 











many regimes present with  in a vessel. That  type of  information could be collected either  through 
experiments or simulations. Nilpawar et al [7] has examined aggregation efficiency by experimentally 

















many other chemical engineering applications  [17‐22]. A  theoretical  framework  [23], as well as an 
automatic zoning process [24] for hybrid compartmental‐CFD modeling were developed by Bezzo et 
al. Bezzo later applied this framework to a batch bioreactor [17] to account for imperfect mixing with 
regard  to  viscosity.  Another  approach was  developed  by  Iliuta  et  al  [18]  using  compartments  to 
separate gasification and combustion during an incineration. Guha et al [19] modeled a single phase 
stirred‐tank  reactor and discretized  the  tank based on  the characteristic  reaction  time scale which 
showed  to  capture  the  essential  features  of macro mixing.  In  crystallization  Kougoulos  et  al  [25] 
continued  the work by Bermingham, Kramer and  ten Cate  [26‐28] by creating compartments with 
respect  to  energy  dissipation  rate,  temperature  distribution  and  solid  concentration  from  CFD 
simulations. Within high shear granulation the well mixed assumption  is commonly used. However, 








2. Model theory 
In this section the different parts of the developed model will be explained. It starts with giving the 














Case  1  2  3 
d  59µm  400µm  800µm 
e  0,9  0,9  0,9 
phi  35 o  32,5o 30 o 
B.C  1  10  100 
Pack lim.  0,65  0,65  0,65 
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where ࢓࢙,࢓࢒ are the mass in kg of solid and liquid respectively in the granule, V is the compartment 
volume  in  m3and  Q  is  flow  rate  to  and  from  compartments  in  ࢓
૜

























ߚ଴ሺݐሻ ൌ ߰݃଴ඨ3ߠ௦ߩ   (5) 
where ݈ is particle size, ݃଴ the radial distribution function of particle volume fraction defined as seen 
in equation 6. 





Of special  interest  is  the  time dependent part of  the aggregation kernel, equation 5, which will be 
calculated from CFD simulations rather than found experimentally. Benefits from actually calculating 
this  is not only  that no experiments  for  the  specific granulator are needed, but  it  is also a way  to 
estimate the actual rate of aggregation locally in the system. 




























and  the  internal  strength of  the aggregates. Since  the equations do not  contain any dimension of 
compaction or change in mechanical properties, the internal strength cannot be estimated here. The 
external  forces  are  related  to  the  flow  conditions  and  especially  the  collision  velocities  between 































sorting  mechanism,  by  starting  from  the  highest  value  in  the  system  with  regard  to  granular 
temperature for example, and finding all similar values within a set interval. The  interval can be set 


















































values  that are assumed  to apply  for a common spray  found  in high shear granulation equipment. 






















Table 3. The properties  inside  the different compartments  in CFD‐case 2 and compartmentalization 
Comp. 4. 
CFD‐case 2 and compartmentalization Comp. 4 
Compartment  Volume [m3] Volume fraction solid β0 [m/s]  S0 [s‐1] 
1  2,0e‐05  0,30  0  0 
2  1,0e‐03  0,34  5,0e‐06  0,04e7 
3  4,8e‐04  0,08  2,7e‐06  0,40e7 
4  8,1e‐05  0,28  1,9e‐05  0,80e7 
 










Compartment  1  2  3  4 
1  0  7,5e‐03  0  0 
2  7,5e‐03  0  6,3e‐04  3,9e‐04 
3  0  5,6e‐04  0  0 

























temperature and  local  shear  rate was made  to determine  the  relation between  the  compartment 
values. The Figures 9 and 10 show the mass‐distribution of granular temperature and strain rate for 
three CFD cases. A geometrical analysis shows that the high regions of strain and granular temperature 































that  the breakage effect  is clearly biggest  for Comp. 4 with a resolved  impeller compartment. This 
shows the ability of the presented framework to isolate the effect of different mechanisms in different 
regions. Van den Dries et.al. [32] address the  issue of granule homogeneity  in relation to breakage. 
They  show  with  a  mechanistic  model  that  there  is  a  relation  between  granule  breakage  and 































This  is coherent with  the effect seen  in Figure 9 of  the mass distribution of granular  temperature, 
where there is a tendency towards increasing granular temperatures for cases two and three. There is 
























Table 5. Average aggregation  rates  for  the  three CFD  cases,  representing different  time  snapshots 
during a granulation. 
Case  1  2  3 
β0 x 106 0.65  3.12  3.06 
 
From  this  information  it  is possible  to  just use a well‐mixed one  compartment model with a  time 
dependent aggregation rate or to also use the spatial compartmentalization to update compartment 

















mass volume weighted average of  the  included mechanisms. Analysis  is needed of  further process 
conditions  and  including more  flow  property  dependent mechanisms  like  compaction  and more 
elaborate breakage mechanisms. The temporal analysis shows that the model has potential to resolve 
















Compartment  Volume [m3] Volume fraction solid β0 [m/s]  S0 [s‐1] 
1  0,000020  0,30  0  0 





Compartment  Volume [m3] Volume fraction solid β0 [m/s]  S0 [s‐1] 
1  0,000020  0,30  0  0 





Compartment  Volume [m3] Volume fraction solid β0 [m/s]  S0 [s‐1] 
1  2,0e‐05  0,30  0  0 
2  1,0e‐03  0,34  5,0e‐06  0 






Compartment  1  2  ‐  ‐ 
1  0  7,5e‐03  ‐  ‐ 
2  7,5e‐03  0  ‐  ‐ 
‐  ‐  ‐  ‐  ‐ 








Compartment  1  2  3  ‐ 
1  0  7,5e‐03  0  ‐ 
2  7,5e‐03  0  0,000948  ‐ 
3  0  0,00071  0  ‐ 
‐  ‐  ‐  ‐  ‐ 
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